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 Abstract 
 

In this paper, structural properties such as structure parameters, energy 

band structure, the density of state, and charge density of LaGaO3 are 

calculated from the cubic phase. The calculations have been performed 

using the pseudopotential and a plane wave method in the framework 

of density functional theory (DFT) with generalized gradient 

approximation (GGA) by the Quantum Espresso package. The results 

are in good agreement with the results of others. 
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هاو  های ساختاری از جمله؛ پارامترهای ساختاری، ساختار نوارهای انرژی، چگالی حالتدر این مقاله ویژگی 

اند. محاسبات با استفاده از روش شبه پتانسیل و  محاسبه شده  3LaGaOچگالی ابر الکترونی برای فاز مکعبی  
( به کمک بسته محاسباتی  GGAموج تخت در چارچوب نظریه تابعی چگالی  با تقریب شیب تعمیم یافته)
 ایج دیگران است.کوانتوم اسپرسو انجام شده است. نتایج به دست آمده در توافق خوبی با نت

، نظریه تابعی  3LaGaOپارامترهای ساختاری، ساختار نوارهای انرژی، چگالی حالت ها،    واژگان کلیدی:
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 مقدمه  .1
های مفید  روند چرا که دارای محدوده وسیعی از ویژگیها از ترکیبات مهم به شمار میپروسکایت

سنجی  با استفاده از طیف  3LaGaO[. ساختار بلوری  1]  هستند به منظور تحقیق و بررسی فناوری  

ساختاری مشابه    3LaGaOدهد که  پراش پرتو ایکس مورد بررسی قرار گرفته است و نتایج نشان می

و یا هردو    Gaیا    Laهای  [. آلاییدن لانتانیوم گالات، با جانشینی جزئی اتم2دارد ]  3GdFeOبا  

ویژگیآن پایش  امکان  ویژگیها،  دیگر  و  الکتروفیزیکی  مغناطیسی،  پروسکایت  های  های 

میمحلول فراهم  وسیعی  طیف  در  را  جامد  ]های  ارتورومبیک 3کند  فاز  سه  دارای  ماده  این   .]1  

(pbnm)( مکعبی ،pm3m)   2و رومبوهدرال  (R3C  است و در دمای )گراد  درجه سانتی  5/143

های تجربی بسیاری بر  [. پژوهش4انتقال فاز مرتبه اول از ارتورومبیک به رومبوهدرال دارد ]یک  

های نظری چندانی بر  و نوع آلاییده شده آن انجام شده است. درحالی که پژوهش  3LaGaOروی  

 روی آن صورت نگرفته است.  

گزینهسرامیک گالات  لانتانیوم  منظور  های  به  خوبی  برای  های  زیرلایه  مواد  عنوان  به  استفاده 

تا   بر آن است  این رو سعی  از  مغناطیسی هستند.  مقاومت  و لایه همبسته  بالا  دماهای  ابررساناهای 

داده ویژگی اولیه  نتایج  شود.  محاسبه  مکعبی  فاز  در  ترکیب  این  الکترونی  و  ساختاری  های  های 

- 5گزارش شدند ]  1953نگ در سال  وساختار مکعبی آن توسط مولر و کی   3LaGaOپروسکایت  

های  ویژگی   Wien2k، زیتونی و همکاران با استفاده از کد محاسباتی  2020[. علاوه براین در سال8

اپتیکی این ترکیب را محاسبه و بررسی نمودند ] [. از این رو در این کار  9ساختاری, الکترونی و 

مکعبی با استفاده از بسته محاسباتی کوانتوم    های ساختاری و الکترونی لانتانیم گالات در فازویژگی

   گیرد.اسپرسو انجام می

با   بر پایه نظریه تابعی چگالی و  همچنین لازم به توضیح است که نرم افزارهای محاسباتی بسیاری 

های متفاوت وجود دارند، در این میان بسته محاسباتی کوانتوم اسپرسو با استفاده از توابع موج  روش

جدا از   افزار نرم سه بسته محاسباتی شامل ایندهد. پتانسیل، محاسبات را انجام میشبهتخت و روش 

های  توانایی کدام این نرم افزارها، هر  .کنندمی کار  لینوکس محیط در  هاآن سه هر که باشدمی هم

های مختلف یک سامانه هستند. از جمله توانایی های  و قادر به بررسی ویژگی داشته را خود ویژه 

 استفاده  با بسامدهای فونونی محاسبههای حالت پایه، توان به محاسبه ویژگیمی PWscfنرم افزار 

محاسبه تابعی  اختلالی  نظریه از دی  چگالی،  )تانسور  غیرخطی  و  خطی  پاسخ  الکتریک، توابع 

 
1  Orthorhombic  
2 Rhombohedral 
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 مقطع  سطح محاسبه،  فلزات در  الکترون ـ فونون برهمکنش ضرایب ، محاسبهپذیرفتاری و غیره(

های  افزار شامل برنامه اشاره کرد. در حالت کلی این نرم  های دیگرو بسیاری ویژگی  فروسرخ و رامان

 اند. های متفاوت مواد طراحی شده محاسباتی متعددی است که برای محاسبات ویژگی

 

 روش محاسبات .2
محاسبات با استفاده از روش شبه پتانسیل با امواج تخت در چارچوب نظریه تابعی چگالی با استفاده 

به این دلیل    .[10و با استفاده از بسته محاسباتی کوانتوم اسپرسوانجام شده است ]  GGAاز تقریب  

بایکه استفاده از امواج تخت در روش تابعی چگالی حجم محاسبات را بالا می د به دنبال  برد، ما 

های بلور را به خوبی توصیف کند.  پتانسیلی باشیم که علاوه بر کاهش حجم محاسبات، ویژگیشبه

های بیان شده را داراست.  شود که تمام ویژگیهای فوق نَرم استفاده میپتانسیل بدین منظور از شبه

آناوربیتال  از  که  شبههایی  عنوان  به  براها  است،  شده  استفاده  اتمپتانسیل  لانتانیوم،گالیم  ی  های 

 های ظرفیت آمده است.( درستون الکترون1واکسیژن در جدول )

 
 𝑂 [10 .]و   𝐿𝑎   ،𝐺𝑎های  های ظرفیت و مغزه برای اتمجداسازی الکترون  1جدول 

 

 3LaGaOترکیب 

 اتم های مغزهالکترون های ظرفیت الکترون

5𝑠2, 5𝑝6, 6𝑠2, 5𝑑1 
1𝑠2, 2𝑠2, 2𝑝6, 3𝑠2, 3𝑝6, 3𝑑10, 4𝑠2 

, 4𝑝6, 4𝑑10 
𝐿𝑎 

3𝑑10, 4𝑠2, 4𝑝1 1𝑠2, 2𝑠2, 2𝑝6, 3𝑠2, 3𝑝6 𝐺𝑎 

2𝑠2, 2𝑝4 1𝑠2 𝑂 

 

موج تخت به دست    1721چرخه،    6درانجام محاسبات همگرایی برمبنای انرژی قرار داده شد که با  

بندی منطقه اول  برای مش  kتعیین نقاط  ریدبرگ به همگرایی رسید.    2×  10  - 5آمد و بادقتی برابر با  

دارد.   بسزایی  تأثیر  محاسبات  و سرعت  دقت  در  برایبریلوئن  تابعی چگالی  نظریه   استخراج در 

صورت بلور انتقالی تقارن به توجه با 1شم  -کوهن معادلات باید بلور، یک هایویژگی  به 

قضیه بلاخ   از شم  -کوهن هایحالت بلور، ویژه  بودن سامان تناوبی دلیل به شوند. حل خودسازگار

 کوانتومی اعداد مجموعه  kشوند. نقاط  می  kکوانتومی   عدد به وابسته بنابراین کنند،می تبعیت

 
1 Kohn–Sham equations 
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بریلوئن منطقه مجاز در از    110تعداد   شوند.می تعریف اول  استفاده  با  نقطه برای ساختار مکعبی 

[. انرژی قطع را برای حد بالای انرژی توابع موج پایه  11تولید شده است ]1پک    -روش مونخورست

10بندی و ابعادریدبرگ در نظر گرفته شد. منطقه اول بریلوئن با مش  25 10 10      به دست

رسم شده؛    Xcrysdenرا که با استفاده از برنامۀ     3LaGaOدی ترکیب  ( یاختۀ قراردا1آمد. شکل)

 دهد. نشان می

 

 
 یاخته قراردادی فاز مکعبی. شماتیک 1شکل 

 نتایج و بحث .3

 پارامترهای ساختاری 3-1
های شبکه در فاز مکعبی ابتدا محاسبات خودسازگار را انجام داده و سپس  ن ثابت ددست آوره برای ب

دهیم. تغییرات انرژی کل بر حسب حجم اش وردش میرا حول مقدار تجربی  𝑎مقدار ثابت شبکه  

 [:12آید ]بدست می 2با استفاده از معادله حالت مورناگون

 

𝐸(𝑉) = 𝐸0 +
𝐵0𝑉0

�́�
[

𝑉

𝑉0
+

(
𝑉

𝑉0
)

1−�́�
−�́�

1−�́�
]   (1         )                                                                             

 

 �́�و 𝐵0به ترتیب حجم بهینه و کمینه انرژی کل در دمای صفر کلوین هستند،   𝐸0و   𝑉0که در آن  

 𝐸0متناظر با کمینه انرژی    𝑉0( حجم بهینه  2به ترتیب مدول حجمی و مشتق آن هستند. در شکل)

توان ثابت شبکه بهینه را بدست آورد. از برازش مقادیر حجم و انرژی،  شد. از حجم بهینه میمی با

( مقادیر بدست آمده  2آید. درجدول )پذیری بدست میمدول حجمی، مشتق مدول حجمی و تراکم

می مشاهده  از جدول  که  طور  همان  است.  شده  مقایسه  دیگران  نتایج  با  محاسبات  نتایج  از  شود، 

 
1 Monkhorst- Pack 
2 Murnaghan equation of state 
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کند و در مواردی  خوبی با نتایج نظری و تجربی را بیان میکمابیش محاسبات انجام شده سازگاری 

 که نتایج تجربی وجود ندارد با مفاهیم اولیه سازگاری دارد.

 
.نمودار انرژی بر حسب حجم برای فاز مکعبی ترکیب    2شکل  𝐿𝑎𝐺𝑎𝑂3 

 
 ده در کار حاضر و مقایسه آن با کار دیگران برای فاز مکعبی. پارامترهای ساختاری محاسبه ش  2جدول 

 

  کار دیگران 
 کار حاضر

 
 [ 9,13کار تجربی ]  [ 9,13کار نظری ] کمیت محاسبه شده

928 /3 886 /3 9214/3 𝑎(Å) 
 درصدخطا نسبت به مقدار تجربی  91/0 - 08/1

- - 2657/484 𝐵(𝐺𝑃𝑎) 
- - 0131/72 �́� 
- - 49/21335 - 𝐸0(𝑅𝑦) 
70/60 68/58 3020/60 𝑉0(Å3) 

- - 00206/0 𝐾(𝐺𝑃𝑎)−1 

 ساختار نوارهای انرژی  3-2
توان ساختار نوارهای انرژی ترکیب مورد نظر را رسم کرد. برای ، می  𝑛𝑠𝑐𝑓بعد از انجام محاسبات  

شم را در نقاط فضای وارون   –ای کوهنرسم نوارهای انرژی بلور لازم است که معادلات تک ذره 

ای بلور محاسبات فقط در  برای تمام نوارهای اشغال شده و نشده حل کنیم و به دلیل ویژگی دوره 
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در    3LaGaOشود. ساختار نوارهای انرژی  منطقۀ اول در راستای خطوط تقارنی مختلف انجام می

رژی فرمی به عنوان مبدأ  ( رسم شده است. دراین جا ان3راستای خطوط تقارنی مختلف در شکل )

بینیم که نوارهای  ( می3مقیاس انتخاب ومقیاس انرژی برحسب الکترون ولت است. با توجه به شکل )

دارای شکاف    3LaGaO  که ترکیب  آن است  ه این نشان دهند  کنند، انرژی سطح فرمی را قطع نمی

نوار رسانش تبهگنی دوگانه و  شویم که در  باشد. از شکل متوجه میمی  eV9/4مستقیمی به اندازه  

( به  4( و )3های )گانه داریم و این به دلیل در نظر نگرفتن قطبش اسپینی است. از مقایسه شکلسه

 14اند و این با نتایج دیگران سازگاری دارد ]رسیم که محاسبات به درستی انجام شده این نتیجه می

،3 .] 

 
 در فازمکعبی.  3LaGaOنمودار ساختار نوارهای انرژی ترکیب   3شکل 

 

 ها  چگالی حالت 3-3
توان  شود و میها توصیف میدانیم توزیع الکترون در طیف انرژی با چگالی حالت همان طور که می

اوربیتال مشارکت  توزیع  روش  آن  چگالی  با  نمودار  نمود.  مشاهده  ترکیب  در  را  مختلف  های 

ولت،  الکترون  55تا    –  10در فاز مکعبی بر حسب انرژی در گستره    3LaGaOهای ترکیب  حالت

ها، مقیاس انرژی صفر  الف( با قطبش اسپینی رسم شده است. در نمودار چگالی حالت4در شکل )



 
  فاطمه سادات حجازو حمداله صالحی ؛ در فاز مکعبی LaGaO3و الکترونی  ساختاریهای و محاسبۀ ویژگیبررسی   /13

 

  

شود فاز مکعبی شکافی به اندازه  حدود  طور که مشاهده مینشان دهنده مکان تراز فرمی است. همان

eV  9/4    نظری دیگران  سازگاری دارد و نتیجه بدست آمده از محاسبات نوارهای  دارد که با نتایج

الکترون    20و    5هایی در بازه صفر؛  الف(، قله4ّ[. همچنین در این شکل )3,14کند ]انرژی را تأیید می

باشد.اما متأسفانه شکاف نواری  های مختلف میشود که بیانگر مشارکت اوربیتالولت مشاهده می

نزدیک  و    eV  18انرژی  به صورت تجربی محاسبه نشده است. بیشینه این نمودار در  در فاز مکعبی  

باشد.  های آن میحالت بر الکترون ولت در هر یاخته قراردادی است که همان چگالی حالت 5/5 به

نمودار آن در  چگالی حالت انجام شد که  هم  اسپینی  نظر گرفتن قطبش  با در عدم در  های کلی 

دهد که وارد کردن اسپین در محاسبات  شده است. مقایسه این دو حالت نشان میب( آورده    4شکل)

اند اما در محور انرژی هیچ  کنش تبادلی نصف شده های آن به دلیل برهمهای چگالی حالت تنها قلّه

 تغییری صورت نگرفته است.  

بایستی چگالی حالتبه منظور بررسی روش مشارکت اوربیتال  رسم    جزیی آنهای  های مختلف، 

( نشان داده شده است. باتوجه به شکل متوجه  6( و)5شود که تعدادی از نمودارهای آن در شکل)

اوربیتال  می بازه    S5شویم که مشارکت عمدۀ  و    -5اتم لانتانیوم در  است  الکترون ولت   تا صفر 

ای  ین اوربیتال قلّهباشد. اگستردگی مشارکت آن بیشتر در بالای نوار ظرفیت و میانه نوار رسانش می

و    30/0در حدود   ولت  برالکترون  می  -eV  5/2انرژی  حالت  قراردادی  یاخته  .همچنین  در  باشد 

ترکیب در انتهای نوار رسانش و بالای    P2محاسبات بیانگر این است که مشارکت عمدۀ اوربیتال  

اتم گالیوم بیشتر     d3و    S4های  ( پیداست که اوربیتال6باشد. علاوه براین از شکل )نوار ظرفیت می

 مشارکت خود را در نوار رسانش دارند.

 

 

 

 
 )ب( )الف(

های کلی لانتانیوم گالات در فاز مکعبی )الف( با قطبش اسپینی و )ب( بدون قطبش  نمودار چگالی حالت  4شکل 

 اسپینی. 
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 )ب( )الف(

 
 اتم لانتانیوم.  pو )ب( اوربیتال sهای جزیی )الف( اوربیتالچگالی حالت  5شکل 

 

 

 
 

 )ب( )الف(

 

 اتم گالیوم.  dو)ب( اوربیتال sهای جزیی )الف( اوربیتالچگالی حالت 6شکل 

 

 چگالی ابرالکترونی 3-4
ها را  چگالی ابرالکترونی که همان چگالی بار است، در حقیقت چگونگی توزیع بار در اطراف اتم

ها را تشخیص  توان نوع پیوند بین آنها میدهد و با توجه به میزان توزیع بار در اطراف اتمنشان می

نشان دهنده قوی   اتم  بین دو  الکترون  تراکم زیاد  بین آنداد.  پیوند  تراکم کمتر  بودن  و  است  ها 

ضعیف پیوند  اتم،  دو  بین  آنالکترون  بین  را  میتری  نشان  ترکیب  ها  ابرالکترونی  چگالی  دهد. 

3LaGaO  ( رسم شده است. همان طور که از شکل  7( در شکل )110در فاز مکعبی در صفحه )

خورد که دلالت بر الکترون  شم میهای اکسیژن به چپیدا است، بیشترین تراکم بار در اطراف اتم



 
  فاطمه سادات حجازو حمداله صالحی ؛ در فاز مکعبی LaGaO3و الکترونی  ساختاریهای و محاسبۀ ویژگیبررسی   /15

 

  

اتم گالیم دیده   اطراف  تراکم در  بیشترین  از اکسیژن  بعد  ترکیب دارد.  اتم در  این  بالای  دوستی 

های لانتانیوم  دهد اتمهای لانتانیوم چگالی بار اندکی وجود دارد که نشان میشود و در اطراف اتممی

های گالیم  های لانتانیوم و اتممگن بار در اطراف اتماند. توزیع ههای خود را از دست داده الکترون

اتم بین  این است که  𝐿𝑎های  نشان دهنده  − 𝐿𝑎   و 𝐺𝑎 − 𝐺𝑎    دارد. وجود فلزی وجود  پیوند 

های اکسیژن پیوند قوی کووالانسی برقرار کند که بین اتم، این مطلب را خاطر نشان می𝑂−𝟐آنیون  

 است.  

 

 
 (. 110در فاز مکعبی برای صفحه ) 𝐿𝑎𝐺𝑎𝑂3نمودار چگالی ابر الکترونی ترکیب   7شکل 

 

 گیرینتیجه .4
پتانسیل و بسته محاسباتی کوانتوم اسپرسو انجام شد.  در کار حاضر محاسبات با استفاده از روش شبه

در فاز مکعبی بیانگر این است که این ترکیب در    3LaGaOنتایج بدست آمده از بررسی ترکیب  

ها نتایج محاسبات ساختار  دارد. همچنین چگالی حالت  eV  9/4فاز مکعبی شکاف نواری به اندازه  

می تایید  را  قطنواری  گرفتن  نظر  در  قلّه کنند.  تنها  اسپینی  حالتبش  چگالی  دلیل  های  به  را  ها 

اندرکنش تبادلی کم کرده است درحالی که در محور انرژی تغییری صورت نگرفته است. علاوه بر  

خورد های اکسیژن به چشم میاین در نمودار چگالی ابرالکترونی، بیشترین تراکم بار در اطراف اتم

های لانتانیوم  باشد. توزیع همگن بار در اطراف اتمین عنصر میکه دلیلی بر الکترون دوستی بالای ا 

𝐿𝑎های  نشان دهنده این است که بین اتم  − 𝐿𝑎    پیوند فلزی وجود دارد. همچنین وجود کاتیون

𝑂−𝟐  نتایج بدست آمده با دیگر  های اکسیژن است.  دلیلی بر وجود پیوند قوی کووالانسی بین اتم

 نظری موجود سازگاری خوبی دارند.های تجربی و  داده 

 تقدیر و تشکر .5

 پشتیبانی شد.  [SCU.SP99.490]این تحقیق توسط دانشگاه شهید چمران اهواز، ایران



 
16 / 1401 بهار، 82، پیاپی دوازدهماه الزهرا، سال گعلمی فیزیک کاربردی ایران، دانش  فصلنامۀ   

 

  

 منابع 
[1] Watts B. E., Dabkowska. H and.Wanklyn. B. M, “The flux growth of peroskite”, Journal 

of crystal growth, 94, 125-130,1989. 
[2] Vasylechko. L, Matkovski. A, Suchocki.  A, Savytskii. D,  and Syvorotka.  I,  “Crystal 

structure of LaGaO3 and (La, Gd)GaO3 solid solutions”, Journal of alloys and 
compounds,28,213-218,1999. 

[3] Chezhina, N. V., et al. "Magnetic properties and electronic structure of the LaGaO3 
perovskite doped with nickel." Physics of the Solid State 50.11, 2121-2126, 2008. 

[4] Tamblyn. I, “Bucky ball with isosurface of ground state electron density”, 2008. 
[5] Xia, Xinhui, et al., "Perovskite solar cell powered electrochromic batteries for smart 

windows.", Materials Horizons 3.6, 588-595, 2016. 
[6] Ma, Chunqing, et al. "2D Perovskites with Short Interlayer Distance for High‐

Performance Solar Cell Application." Advanced Materials 30.22, 1800710, 2018. 
[7] Emery, Antoine A., and Chris Wolverton. "High-throughput dft calculations of 

formation energy, stability and oxygen vacancy formation energy of abo 3 
perovskites." Scientific data 4.1, 1-10, 2017. 

[8] Zheng, Chao, and Oleg Rubel. "Aziridinium lead iodide: a stable, low-band-gap hybrid 
halide perovskite for photovoltaics." The journal of physical chemistry letters 9.4, 874-
880, 2018. 

[9] Zitouni, H., et al. "Electronic, transport and optical properties in perovskite compound 
LaGaO3." Materials Research Express 7.3, 035501, 2020. 

[10] http://www.quantum-espresso.org. 
[11] Monkhorst, Hendrik J., and James D. Pack. "Special points for Brillouin-zone 

integrations." Physical review B 13.12, 5188, 1976. 
[12] Salehi, H. "Sr-Doping Effect on the Electronic Structure of BaTiO3 Ceramic." Indian 

Journal of Physics 80, 1195-1200, 2006.  
[13] Ruggiero. A, and Ferro. R, “Ortogalliti di element idelleterre rare”, Altidella 

Accademia Nazionaledeilincei, classe di scienzeFisione, Matematiche e Naturali, 
Rendiconti, 17, 48-50, 1954.  

[14] Singh. N and Yul Rhee. J, “Electronic and Magneto- Optical Properties of Rare-Earth 
Orthoferrites”, Journal of the Korean Physical Society, 53, 806-811, 2008. 

 
© 2020 Alzahra University, Tehran, Iran. This article is an open-access article distributed 

under the terms and conditions of the Creative Commons Attribution-Noncommercial 
4.0 International (CC BY-NC 4.0 license) (http://creativecommons.org/licenses/by-
nc/4.0/). 

http://creativecommons.org/licenses/by-nc/4.0/
http://creativecommons.org/licenses/by-nc/4.0/

